ИК Фурье-спектроскопия и биологическая активность банзальдегидов by Толсторожев, Г. Б. et al.
Тезисы докладов Стендовой сессии / Poster Session Abstracts                                   June 25-26,2015 
145 
На основе анализа ИК Фурье-спектров фенолазометинов выявлены 
спектральные признаки образования внутримолекулярных взаимодейст-
вий трех типов: O–HN=C, О–НО–Н и О–НО–НN=С. 
Между процессами образования внутримолекулярных водородных 
связей в молекулах и наличием антивирусных свойств у соединений 
класса фенолазометинов имеет место эмпирическая корреляция. 
Признаком наличия противовирусной активности является присут-
ствие в молекулах фенолазометинов внутримолекулярных водородных 
связей типа О–НО–НN=С. При этом свободные гидроксильные груп-
пы О–Н и, соответственно, межмолекулярные водородные связи в анти-
вирусно активных молекулах отсутствуют. 
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Гидроксилированные производные бензальдегида (БА) широко рас-
пространены в природе, малотоксичные и, как следствие, перспективны 
для применения в медицинской практике. Установление их фундамен-
тального и прикладного значений для биомедицины представляет собой 
вопрос первостепенной значимости. Комплексные исследования произ-
водных БА с использованием методов ИК Фурье-спектроскопии позво-
ляют выявить конкретные взаимосвязи «структура – ИК спектр – анти-
вирусная активность». 
В экспериментах на клеточных культурах ранее было установлено, 
что соединение БА I не активно в отношении вируса герпеса простого, а 
БА II – обладает таковой активностью. 
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ИК спектры 10–3 М растворов производных БА в CCl4 регистрирова-
лись на Фурье-спектрометре NEXUS при спектральном разрешении  
2 см–1 с усреднением 256 сканирований. На рис. 1 в области валентных 
колебаний С=О альдегидной группы представлены ИК спектры раство-
ров и кристаллов производных БА. 
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Рисунок 1 – Обзорные ИК спектры раствора (1) и кристалла (2) БА I (А), а 
также раствора (3) и кристалла (4) БА II (Б) в области валентных колебаний С=О 
 
На двух конкретных примерах ниже рассмотрим спектральные при-
знаки антивирусной активности молекул БА. 
Как показал анализ [1], наличие в ИК Фурье-спектре неактивного 
БА I полосы с max = 1698 см–1 (кривая 1) обусловлено тем, что группы 
С=О, обладая свойствами акцептора, взаимодействуют с группами ОН 
как с донорами протона. В ИК-спектре БА I проявляются только межмо-
лекулярные водородные связи О–НО=С, внутримолекулярные водо-
родные связи отсутствуют и не регистрируются [1]: 
 
В ИК спектре раствора активного БА II регистрируется полоса по-
глощения «связанных» колебаний С=О с max = 1660 см–1 (кривая 3). В 
области «свободных» колебаний О–Н и С=О поглощение отсутствует. На 
основании этих данных сделан вывод [1], что в активных молекулах 
БА II и образуются только внутримолекулярные водородные связи: 
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Таким образом, на основе анализа ИК Фурье-спектров производных 
бензальдегида оказывается возможным выявлять спектральные призна-
ки, которые связаны с антивирусной активностью. Между процессами 
образования водородных связей в молекулах бензальдегидов и наличием 
у них антивирусных свойств имеется эмпирическая взаимосвязь. Если в 
молекулах производных бензальдегида возникают только межмолеку-
лярные водородные связи типа О–НО=С, их антивирусная активность 
не проявляется. Для проявления противовирусной активности необходи-
мо, чтобы в бензольном кольце производных бензальдегида присутство-
вали незамещенные гидроксильные группы, и эти группы участвуют в 
образовании внутримолекулярных водородных связей как типа О–НО, 
так и О–НО=С типа. 
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Генерация активных форм кислорода (АФК) сопровождает реакцию 
растительной клетки на практически любой стресс-фактор. АФК совме-
стно с цитоплазматическим кальцием обеспечивают кодирование и уси-
ление стресс-сигналов, инициируя генетические и метаболические про-
граммы стрессоустойчивости. Интенсивная продукция АФК, в частно-
сти, гидроксильного радикала (ОН•), инициирует процессы запрограм-
мированной клеточной гибели (ЗКГ), обеспечивая «реакцию гиперчувст-
